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A SUSANA MERCEDES

"Cuando un efecto energético anormal
a la disposicidn magnética que relaciona
a las "bulus" entre si, origina una per-
turbacidn en cualquier punto del univer-
s0, esa perturbacidn proyecta su influen-—
cia ondulatoriamente hacia todos los sen-
tidos."

(carlos Chalita:"Teoria de las

Bulus' De Filpo Y Cianciarulo Ed.1952)
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INTERACCION MAGNON-FONON EN METALES DE TRANSICION

RESUMEN
Sobre la base del Hamiltoniano de bandas propuesto por Hubbard

(1))

y el Hamiltoniano de interaccidn electrdn—-. ondn introducido por Rajagopal

(3) (4)

', estos autores y Alascio y Ldépez han realizado cdlculos de
interaccidn magndn-fonén usando la RPA (Random Phase Aproximation).

y Joshi
En el presente trabajo se suma al Hamiltoniano un término de interac-
cidn entre electrones de &tomos vecinos. Considerando que los baricentros
de las funciones de onda no estén fijos sino gue se desplazan de sus posi-
ciones de equilibrio por efecto de los fonones, se desarrollan las integra-
les de Coulomb y de intercambio en funcidn de los bk y bz (operadores de
creacidn y aniguilacidn de Fonones), se calcula la ecuacidn de movimipn to
de los magnones en la RPA 'y se compara con un desarrollo similar partiendo

del modelo de Heisenberg.



INTRODUCCION

Los metales de transicidn se caracterizan por tener una capa d incomple-
ta. E1 nivel 3d presenta diez orbitales (cinco -an spin "up" y cinco "down").
De ellos el Fe tiene 6 ocupados, el Co 7, y el Ni 8.

Los orbitales d estén concentrados en las cercanias de los ndcleos y
por esa causa no se les puede aplicar la teoria del gas de electrones li-
bres. En realidad, los electrones d se comportan experimentalmente en forma
dual. De algunas experiencias podria inferirse que estén bien localizados
en cada sit.o de la red, y de otras, que forman una banda. Ciertas propie-
dades como la variacidn de la magnetizacidn en {i(ley de bloch) g bajas tem-
peraturas y que la susceptibilidad siga una ley en (T—TG)—l por encima de
TC(Temperatura de Curie), para Fe y Co (No asi para Ni),indican un compor-
tamiento "atdmico" o de electrones localizados . Utras, como un valor més
alto del esperado para el calor especifico electrdnico; o gue el momento
magnético de saturacién{que deberia ser, de acuerdo al modelo atdmico gﬁ%)
sea un ndmero no-sntero de magnatones de Bohr: 2.22, 1.17, y 0.6€ para Fe,

Co y Ni, respectivamente pueden entenderse sdlo con un modelo de bandas(l)
Para un eostudio detallado de la estructura electrdnica de los metalas de
transicidn, en particular de las bendas d puede consultarse, por ejemplo,
una publicacidn .e Mott 5 al respecto.

Considerando solamente los fendmenos magnéticos, que son nuestro inte-
rés en el presente trabajo, esta dualidad se traduce en dos modelas para
explicar el ferromagnetismo.

E1l modelo de electrones localizados basado en el Hamiltoniano de Hei-

(6)(7),

senberg

= —JZ§ oé.
1731 3

Donde S5 es un spin localizado en el sitio i de la red y J as, en el

trabajo original de Heisenberg, la intagral de intercambio.

s [ 310000 V) ¢, 061 0x o

Dondzs V es el potencial coulombiano entre electrones.

(7)

Sin em.argo, los calculos realizados dan un valor muy pequefio de J,

de acuerd a las propiedades experimentales de los ferromagnetos, por lo
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que se lo toma generalmente como un pardmetro fenomenoldgico.

Si consideramos a los electrones d como no-localizados, tenemos un mode-

Y(8)(9) )
lo de megnetismo de bandas(zj(B’(g’(lO)(llJ_

Para una banda d sin degeneracidn orbital, o sea con sdlc dos estados

posibles, y considerando la interaccidn entre electrones pertenecientes a

(1)(12),

un mismo &tomo, @l Hamiltonieno de bandas es

A 5o
=  soun * + s s o 3 C. *
H= & s liete T YN 2 Cleras ke k' =g5 ' Skt

Donde Cz& es un operador que crea un electrdn de impulso k y spin &; vy
Ck& el operador de aniquilacidn correspondiente. Las reglas de conmutacidn
son las conocidas

(ex yox ) = (c

k&’cﬁsﬂr )+= 0

c
k&' k&

-~
* = i
(CKE}' Ck'&')+ éjﬂkklﬁaa'
e es la energia de un electrdn en un potencial de Bloch. Y U es la

k
integral de Coulomb:

5{ ! ™ -
U = E@ (x):?z%J (y)% 2V(x—y) dx dy

B L
-

La interaccidn magndn-fondn en el modelo de Heisenberg y sus conse-—
(13)(14)(15)

cuencias han sido bien estudiadas En un modelo no-localizado,

gste acoplamiento ha sido derivado de la interaccidn electrdn-fondn por Raja-

(3

4
gopal y Joshi , Yy mds recientemente por Alascioc y Lépez ). En estos cal-

culos se utiliza también la hipdtesis de una banda d sin degeneracidn orbi-

tal e interaccidn ele_trdnica intra—-atdmica. E1 términoc de interaccidn elec=

rd rd rd 3\
trén-fondn del que se deduce el acoplamiento magnon-fondn es( e

o i

4;_.;53' g (a) ex o u

kam &5 Sgg k+g6 KG' gm

Donde u es el desplazamiento de los iones para un fondn de impulso
gm ,

m .4
g en el mado m y QGG'(Q) es un pardmetro de interaccidn.

Si bien un electrdn interactda més fuertemente con slectrones pertene-~

cientes a su mismo ndcleo que a los de &tomos vecinos (La integral de Bou-
(16)

Y,

no podemos suponer apriori que apartamientos de los iones de sus posiciones

lomb intra-atdémica es, para Ni, 19 &V, y la interatdmica vale 1.6 eV

de equilibrio no producirdn variaciones relativamente grandes en las integra-

les de Coulomb y de intercambio. Esto se traduce en un nuevo término de



interaccidn electrdn-fondn, de cuarto orden en las CKG'

En el presente trabajo se suma al Hamiltoniano de bandas un término de
interaccidn .nteratdmica; y siguiendo una publicacién anterior de Thompson(16)
se calcula la renormalizacidn de la curva de dispersidn de magnones introdu-—
cida por este nuevoc términc, con la RPA (Handom Phase Aproximation) y Hart-
ree— Fock.

Se desarrolan luego las integrales U y J en funcidn de los operadores
de creacidn y aniguilacidn da fgonones, y mediante un formalismo similar al
usado en el caso anterior se deduce la ecuacidn de movimiento para magnones.

La interaccidn interatdmica introducida en el Hamiltoniano de bandas es,
en cierta manera, semejante al modelo localizado. En el Hamiltoniano de Hei-
senberg tenemos la energia de intercambio entre electronss situsdos en si-
tios vecinos de la red, mientras al no—-localizado le hemos sumado las
energias de repulsidén coulombiana y de intercambio entre electrones cuyos
orbitales estén centrados, también, en &tomos vecinos.

Podemos, entonces, a partir del Hemiltoniano de Heisenberg derivar la
1nteraccidn magndn-fondn y la ecuacidn de movimiento para magnones, y com=-
pararla con la que hemos obtenido anteriormente. La conclusidn es que am-
bas ecuaciones de movimiento son similares.

En las secciones preliminares se establcce el hamiltoniano modelo de
bandas de un metal, siguiendc la discusidn de Blandin(2 ; se introducen los
operadores que crean excitacicnes electrdnicas; y, usando del Hamiltoniano
de bandas se calcula la curva de dispersidn de magnones:

2
W = Dq
magnon



I. HAMILTONIANO DE BANDAS(Z)

Se trata de escribir un Hamilt.niano para las bandas d. Supondremos que
la banda de conduccidn y la d son indenpendientes, @ sea gque no hay interac-—
cién s-d. Esto es s8lo una simplificacidn, pues la superposicidn de ambas
bhandas puede ser importante y adquirir valores significativos.

Los orbitales d son bastante interiocres, por lo que podemos inferir
gue al unir los &tomos para constituir un sélido no habré gran superposi-
cidén de orbitales. Serd entonces una buena aproximacidn ¢l desarrocllar los
estados de banda como combinacidn lineal de orbitales atdémicos (LCAQ). De
hecho, existe "overlap" entre los orbitales, pues de no ser asi no existi-

. . (9)
ria ferromagnetismo .

El hamiltoniano para la banda d es:

= zy ) 3*
"o T e Ckm kmeTkme (1)

Donde ekm es el autovalor de la encrgia en un potancial periddico, de
un electrdn de vector de onda k en la m-&sima banda { Para una banda forma-
da por orbitales d,m= -2,-1,0,1,2). & es el indice de spin.

El operador C:mG crea un electrdn en el estado §km52i

" " Ckm& aniguila un alectrdn en %km&t}

Introduciremos ahore una interaccidn entre clectrones. Siguiendo a
Blandin, consideraremos pr.merc las intra-atdmicas.

(17)

En el formalismo de segunda cuantificacidn un potencial de interac-

ci6n entre fermiones, en particular el de repulsién cculombiana, se escribe:

He oo | YOOI, (DY () axay = (2)

§i usamaos la LCAD, tenemos:

1y _S o
K%FG _;n' Cma?m

“«* -;; o¥* %;
m m&Fm

(3)

Donde gi y C sOn operadores.

Reemplazamos en (2). De los términos resultantes los Gnicos signifi-

(@]
cativos( )son el de repulsidn coulombiana y cl de intercambio.
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Ho= 2 e (U =J c¥* c¥*
i - '( mm’ mm') imGCimG im'&cim'G

gﬂ
, e U . c*¥ c. _c¥* 1o Ca
mm GZ& mm im& im& im'&' im'S!

(4)

Donde: .
- tld (12 . 32
mm! 3 %é’m(xﬁ V(X_Y)(®m'(Y) dx dy
(Integral de Coulomb)
£
= £ % 5 (v - ‘ib 15 .
i ] g;m(x)%m?(y,v(x Y)%?gm()’)%ﬁ'(x) dx dy

(Integral de Intercambio).
Y el Hamiltoniano total para las bandas d es, entonces:
H = H +§_;&—1 (5)

El trabajar con cinco bandas d, aln con la interaccidn simplificada (4)
es todavia muy complicado, por lo tanto en lo que sigue discutiremos el ca-
so de una sola banda ( eliminandoc la degeneracidn orbital), modelo que ha
sido usado con gran frecuencia,

E1l hamiltoniano resulta:

= e

3
ke Cke"kg T (6)

%U Ef c*¥ ¢, _c¥ C.
15 i6 i6 i,-6 1i,-6

y escrito en representacidén de Bloch, mediante la transformacidn:

o eik.ﬂ{i)

= l ZT\I -
S g = Vil oy
o -ik,.R(1)
= 14N &
g MN g o ©

Donde k es el "vector" de onda y R(i) es el "vector" posicidn del i-&simo

dtomo.

Resulta:
H=§e* +1UN'%:, c* c -Cc* c 7
e %Cketks T 2 N T Ck+as kG k'-g,~G K',=& (7)

Este es, con las simplificaciones y aproximaciones mencionadas, el hamil-

toniano de banda d.
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Apliquemos ahora un cmapo magnético estdtico G en la direccidn z.

G=(0,0,0G)

Si la magnetizacidn es:

-
I - = 24 -
5% (nn) = 1% (n_=n) (8)

( j—spin "up" {-spin "down")
Entonces la energia de interaccidn con el campo magnético es:
G

B ki ki

Si definimos:

E =e - %quG

E =& + 20is0
ki® % T P84

E1l hami'toniano resulta:

-.%; E c*c + % U/N c*¥ c c¥ c
B ke K& KE Kiroe CkiaB ke K0, =8 K',=6

_ ¥ -
Hy = -2 gitB (c*c cﬁgck!) (9)

(10)



II. MAGNONES

Nuestro sistema de e .ectrones tendrd, en su nivel fundamental, una ener-

gia gque llamaremos E . Este estado fundamental puede ser no-magnético,

fund
ferromagnético parcial o ferromagnético total.
Si cﬁges el operador gque crea un electrdn en el estado k& , el operador
B* definido:
kq

B* =

¥* o l\
kg Ck+q! ki (

4

@plicado a un estado, en particular el fundamental, qui.a un electrdn del es—

tado | kj ¥ y 1o coloca en el jk+ql’ .

De esta forma hemos construido una excitacidn del sistema, a la que le
corresponde una energia Ek+q!_Ek;' Esta excitacidn baja el spin total en una
unidad.

Sin embargo al aplicar el operador Biq al estado fundamental estamaos
excitando individualmente un electrdn al estado §k+q!}‘y creando un aguje-
ro en ékL} . La interaccién mezcla sstos estados elecirdn-agujero con otros
del mismo impulso. Queremos construir un operador que nos dé un estado esta-
cionaric del sistema. La forma mds simple de hacerlo es escribir una combi-

nacidn lineal de th, cada ungo afectado por un factor de pesa ak.

Queda definidc entonces:

¥* \' _—.;(s.:- # .
B¥(a) =% 8okt (2]

Saegin veremos luego, este operador crea un magndn de pscudoimpulso g.
. Es de esperar que una excitacidn de este tipo tenga una ener-
gia menor que la de invertir el spin de un dnico electrdn para pequerios valao-
res del impulsoc g.

Queremos entonces dcterminar ak de forma tal gue

(H,8%(q)) = E 8*(q) (3)

Porque si esto es cierto, se sigue gue:

36 ! 3‘.?3 - 3 B
(H,8 (q’)'?Fund E 8*(a) ¥ fund
* ALY, = ey - 0% o7
(H’B (q), ffund H B (C’ngund 8 (q) H 1 fund
(g ) sis - O¥% W
H a%(q’i{rfund 5%(a) Efund% fund



+ £ ) e(a)¥ (4)

H %(a) =(E

t fund fund fund

Luego B*(Q)H?fund serd un autoestado aproximado del Hamiltoniano H
(dentro de la RPA) con energia Efund+E ; donde E es la energia de exci-
tacidn del sistema, que corresponde a la energia de los magnones.

E=hw .
magndn

Para hallar E esaremos el métods de la ecuacidn de movimiento.

Calculamos en primer término!

i 8% = *
i ékq (H,qu)

Donde H estd dado por (I.10).

Entonces:
éé E c*¥ © * C = E -E B* 5
(£ 'a K'e ke ' Ckeql k;) ( k+q! k;) kq (30)
UN C * C W=‘
/NC 'k"q & Ckregretkre’ o —q', =6 k", =& ' keqlk;?
= - UN G Sar®haar; Ckr—a 1%kt
£ '
- U/N B * * |
N Ga B Chowg Ok Sra—g 1 (42)

Con los términos de interaccidn entre elactroncs usamos la llamada
Random Phase Aproximation (RPA)(IB). Consiste en tomar do la sumatoria
sdlo aquellos términos proporcicnales a s operadores de ndmero de slectro-
nes, para tomar sus valores medios ;k , usando la apr-ximacidn de Hartree-
Fock.

£l primer sumando de (4) da:

.

- } ¥ - }#, * 5
U/N -, k,'a U/N q'nk+q!Ck-q';ck+q—q'! (s)

Y el segundo:

raame

U/N—§ n B¥*  + U/N dm * (6)
- : n C
k' k'p kg Kt Tk Tk kgt

Los primeros términos de (5) y (6) los podemos sumar a las energias

EkP’ y nos dan las energias Hartree~Fock del Hamiltoniano original.
T
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-2 + Q}EG + U/N'%;(nk';_ n ) (7)

E -E =g
kgl ki k+g k k!t

Con lo que la ccuacidn de mowidiniento resulta

E ~-E * 4 - L. B
k+ql k;) qu (nk+q! nki)U/N k1 BRq (8)

El operador de creacidn de magnones es:

¥(q)=%" a B¥
8 (q fe K kg

Usamos (8)

*(q)) = - r = *
(H,3%(q)) (H,f,k akqu ) = =4, 8, (H, B ) E 4 kak
Entonces:
S a (E-(E -E ))B* =U/N 2. (n  -n ) aBn (9)
K Tk k+ql  kj’’ kg kk' Y kgl kiT Tk Kg

Por la independencia de los Biq obtenemos el conjunto de ecuaciones:

)a (10)

o
- - ) = -
a, (e-(E Eki), U/N o (n o

keq! IITILE

El segundo miembre es una constante A independiente de k. Resolviendo

para & :
A

8 = ) (11)

K -
E (Ek+q!—Eki

y reemplezanda en (lD)
TN -n
U/Néﬁm ktg!  Kj

E -(E -£ )

k+eg! ki

=1 (12)
10
Los autovalores E puedan haldarse mediante una discusidn graflcag )(10)
Sea F(E) la funcidn de E en el primer miembro de (12). F(E) es infinita
cuando:
= ) =E -E
e =g(a) =€ F
las energias de excitacidn.
Las Eis estdn acotadas por una Emin{g) y una Emax(g). La funcién F(E)

tiene el comportamiento indicado en la figura (para un dado valor de q).

Las rafces corresponden a F(E) =1 .
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Si hay para ese valor de g M energias de excitacidn Ei(q), encontra-
mos ahora M-1 raices muy cerce de los valores Ei' Son las energias de las
excitaciones individuaies. La Gltima rafz, menor gue Emin, estéd bien se-
parada y corresponde a una excitacidn colectiva, © sea una onda de spin.

S5i la energfa de la excitacifn colectia estéd separada del seudo-

contfnuo de excitaciones individuales podremos reemplazar la suma (12)

por una integreal.
f:‘
U1 Mkt e ok (13)
: ! i = 1 13
8o 1 E - (E £ )
A Y k+gl! Kj

Cuando g tiende a O, E tiende a cero. Resolveremos la ecuacidén (13)

para g pequefios y veremos que E es proporcional a Dg .

Usamos (II.?) y defino la magnetizacidén por &tomo m como

m= 1/N (nifn!)

Vo= - Um - g6
Y E E m Q?B

Reemplazando en (13) tenemos:



Hl2s

7

Foon -n
U §  krgl ki

3
el dk =1 (14)

3
“keq K’

Podemos separar esta integral en otras dos, el resultado serd sdlo

funcidn de g. Escribimos entonces:

u/es’ (A (@) = A (a)) =1
: i
3

Donda: S n dk
A (a) = | k!
i ; (15)
fer-(e - . )
k k-g
| dk
N
y Af{a) =; ki
: i (16)
E'-— — ) 4
(%qug
Escribiendo explicitamente ek+q y e an funcidn de g y desarrollando

A y A hasta el segundo orden en g, tenemos:
i

E~gpigh = U (n!IZEQ/E' (e /5E'-1) ~ n

2e /E' (4E_ /E' ~1))
q Fi
(17)
Donde EF' y EF’ son las znergias de Fermi "up" y "down",respsctivamente.
i B
Haciendo la aproximacidn:

ETE ~Um (18)

Tenemnos. definiendo n=n +n,

. 2
E = q?éG - 28q( n/m + 4 /SUm (n!EF!—niEFi)) (19)
Y se puade escribir:
- 2
E=giG +0D
%8 .

Donde

)
1

2 2
. 7 /om* (n/m + (n'EFi—n.EF‘)4/5Um ) (20)
. . l l

Y hemcs obtcnido el mismo tipo de curva de dispersién de magnones,

para g pequefios, que en &l modelo de Heisenberg.

NOTA: Desde la fdérmula (5) en adelante donde dice n, debe entenderse, no

el operador sino el valor medio n, pues se ha usado la aproximacidn H-F.

.
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III. INTERACCIONES INTERATOMICAS

El Hamiltoniano de bandas establecido en la Secc.I es del tipo (I.5)
H=H +2 H,
o Ti

Donde H es la energia cindtica de los electrones en un potencial de
o
Bloch, y en un campo magnético constante G; y Hi es un términc de interac-
cidn entre los electrones cuyos orbiteles estdén centrados en el &tomo i.
En el caso de tener una ktanda d sin degeneraciin orbital este Hamilto-

niano se escr be explicitamente (I.6):

e s

H=de E_c*c  + 4% c*c, c* o
k& k& k& k& © i6 16 16 1,-5 1,-%
Donde: ct@ crea un electrdn de impulso k y spin &
C%G crea un electrdn en el sitio i, con spin &.
i
E =-e - £3gu.0
Y ke~ Tk T 2
1l si &=
Con £= ,J !
-1 si &=!

Nos interesa ahora considerar los efectos de repulsidn coulombiana e
intercambio entre electrones orbitando en distintos ndcleos.
Mantaniéndonos en el formalismo de segunda cuantificacidn, este tér-

mino de interaccidén puede sscribirse en la forma:

I 5 I
H o Y e (U -4, ) c* c. c*c,
éJ 13 13 i& 16 j& 36
, 3
+ 5 4w U, c¥ c._c¥ C
2 136 13 16 16 3,-6 3,~G (1)

Escrito en esta forma tenemos la energia de un electrdn situado en i,
interactuando con todos los demds del metal. Dentro del sélido los poten-
ciales se apantallan rdpidamente, por lo tanto nos interesa sdlo la in-
fluencia sobrs i de los electrones pertenecientes a los primeros vecinos
préximos. Si designamos con un indice d a cada uno de los vecinos préximas

podemos ascribir en el H .

I
w
+
Q

J

R. =R+ d
J 1
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En un célculo inicial consideraremos a los iones fijos( no hay excitacidn
de fonones.

UI y JI, integrales de Coulomb y de intercambio interatdmicas cdependen
s6lo de la separacidn cntre los nlcleos Ri—Ri+ . Obviamente, par simetria de
traslacidn ( NG consideraremos efectos de borde ) UI y JI Nno dependen de i.
Y si consideramos un sistema cristalino tal que las distancias de un &tomo
& sus primeros vecinos sean todas iguales en mddulo(P.Ej. una red clbica),
tampoco dependerén del indice d.

Luego:

I, =
W= ) s Cie%16 T hacCivas

v
4 %
+ u

(2)

(W

’..,..C
fa&Cisti6” 1+d 5" i+d,—-5

Transformando Fouriesr los C,Ge
i

C 1/"ﬁl; o kR
160 VR Cke

Obtenemas:

W= 20T

DI e
+2 UT/N o
z U/ kit 95 ke g ke k=g, =50k -6

. _~i9.d

kk'qdu k+q& kG k'—qF K'&

-ig.d
e

(3)

Y el hamiltoniano de banda serd la suma de (I,10) y (III1.3)

5" T \
= L....;E * + = U N . ¥* c C'A‘ c
iE ke thgle Y2 Y/ KkTa6 k+qa K& K'=q, -6 K',—&
I i d,
1 el -ig.
4 = N Aherpn? e
2 U/ kk 'qds k+q& ke~ k'—q &k ,-6
I 1, J -iq.d
1
+ = (U - Fomwe c¥ c, _c* (o
z (U-07) kk'qde k+96 k& k'=-g& k'&

(4]

Calculemos ahora

¥* = ¥*
18kq (H,qu)

El conmutador de la primsra parte del Hamiltonieno fuz calculado en la

seccidn anterior (II.3b) y (II.4b).
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La segunda parte es:

'(HI,B* ) = —UI/N :;“/ —iq' c, c¥* c c¥*
kg k'qg! d- ki k'+g'; k'; k+tg-q'!
_UI/N kl"%“;‘*de-iq ‘d k+q' k-q l kl_qll Crr
.
'(UI—J )/Nk%g%de lq'.dckicit+q'!qu!ci+q_q,!
- %?Tde Q|.dcz+Q!CK—Q'iC§'-Q'iCk'i (5)

Usamos nuavamente para los térninos de interaccidn la RPA y H-F.
Para la parte intra-atémica nos remitimos a (II.5) y (II.€). Para la

parte interatdémica tenemos de (III.5):

A

I I, & , ;
(H.,8% )} = -Uu7/N My B;q + U /N1Eﬁ k] B*
-
el(k k).d - o .
k+g! k'+gt k';
' —
i(k k).dn o .
ki k'+g! k'
...... I I -g;?'.--
.IW * - - ,:ixmu. *
= M B (U=J7)/N 2o M B
Iy, & i(k'-k).d N
(U"=d7)/N N k'-qu
»I.r a l(k -k—-q) d % £
+ ( _‘J )/N Jr’":"’“ kl !qu (‘-’J

Los términos en Bﬁ pueden sumarse y renormalizan la energia ci-
q

e

nética. Se agrupan, ademds los términos en i&ﬁ Bﬁ' .
g

La ccuacidn de movimiento es, sntonces:

'.* = ¥* = - 3
1qu (H,qu) (Ek+q! Eki) qu
C B
+(W«qv )uhzw%¢
$ ilkek)ed o
+ (l’lk+q' ) u /I\ kg = : Bk‘q (_/

Donde la energia cinética Eké gs ahora:
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T,
E =g =850 G + (U + U")/Ném +
e ( N Y T8

I I = i {k'-k).d
+ (U =4 )/Nrifg (1/z + el( )

Donde Z es el nimerc de primeros vecinos a un dtomo dado.

Nuevamente, queremos determiner ak tal que

(H,8%(q)) = (HﬂE a B* ) = EB*(q)

Y procediendo en forma similar a la seccidn antsrior obtcnemos:

¢ = £ Ta l(k -k).d
E 1 * = e ;p J 3 L

G “era! k,)’qu kk'ak(nk+ql )(U - N 85

(9)

Y, par la independencia de los B¥* es:
a (E-(e :;E ) = U/Nﬁf'(n - )a
K ISCLEILY T kgl k' KR!
T i(k'=k).d
U /N o e (nk'+q! nki)ak' (10)

Y si bien el primer término de (10) es igual a (II.10), el segundo tér-
presenta una dependencia de k en la exponencial que nus impide igualar el
segundo miembro a una constante indepsn.icnte de k, como hicimos en la sec-
cidén II. Para despejar los ak debemos resolver este sistema de N ecuaciones
homogéneas. Anulando el determinante del sistema tendriamos lous valores de
E, que son soluciones de la energia.

Una forma de resolverlu potdria ser. considerar UI como una perturbacidn

I . .. (16)
en U, dado que U , ce acuerdo a los datos citados en la Introduccidn e8s
del orden de diez veces menor gue U. 0 sustituir la sumatoria por una inte-
gral sobre k, y nos queda una ecuacidn integral.

Una discusidn més detallada y completa de este problema, en g2l forma-—
lisma de primera cuantificacidn, puede verse en el articulo citadoc de Thom—

16
pson( )
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IV. INTERACCION MAGNON—PHONON

El término de interaccidn interatdmica del Hamiltoniano de banda es
((r11.1) y (111.2)):"

W 3 2 (

id&

[N

) *

i, 1+d 1 i+d 18 18 l+u8 i+d&
2 z. ut c* c (1
108 i, 1+d i& 18 1+d, G i+d,-& ’

En todo lo anterior hemas trabajado a T=0, 0 sea los iones fijos en
su sitio en la red. Supongamos ahora que tenemos en el sdlido una excita-
cidn dzl tipo de fonones. Cada &tomo s.fr.rd un pequerio apartamiento de
su posicidn de equilibrisc y oscilaré alrededor de é&sta., Al moverse, in-
fluird en el comportamientoc de los electrones cercanos. Esta interaccidn
electrdn-fondn se traducird en una variacidn de los valores de UI y JI
en nuestra hamiltonianoc (IV.1).

Si Ri gs la posicidn del &tomc i, vy R; sea la posicidn de equili-

brioc. Entonces:

R, = A2 + R, (Recordemos gua las R.s son vectores)

~ I I .
Podemos, si dR es pequefio, dsesarrcllar U y J en serie alrededar

del puntoc R°. Para elloc desarrcllamos las %ﬁ hasta &l primer orden,

A oty

=T“!!"1 0\ ﬂ‘-}, i3 7 .
(x,Ri) Ts(x,RiJ + ‘Rié’ﬂi dRi (2)

Y reemplazando en las expresicnes de las integrales de Coulomb y de

intercambio, que son similares a las (1.4), cambiando m y m' por i e i+d,

.

tenemos ara ', .
» P i,i+d

, por ejemplao:
I VIU e —

= -~ L o Vsia [+
“iied T Ciyiea T M j:?hﬁf (<R %H°k9'(y’ Sear Ny oRE, I 0RE Jexay

+ dR.-
i

e +ﬂ~"""‘"

c):iae o o "\*q x4 0\1 d
x RS )\f (Y;R V"y(Y!R 75 Ri-_g' ( in/gR; x dy

ai Wawnu. %

“ o . ‘, [s] ‘w i .i 34 o w8y o

4 LBi+d ?%#(x,Ri)afRz y’Ri+d)§R9 V%J(y,Ri+d)§,(x,Hi)dxdy
E i+d “Eodi4d &

(sigue)
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‘:*(x,ﬁg)%:*(y,R° WV «H ‘m;;-.s»( y,A +d)§9 xf.s (/R Jebxely
id i i+d
(3)

Despreciando en el desarrollo los términos de orden superior &l pri-

+
Q
IJ
Pt i

i+d '

mero.
. ’ I I P s . . .

Asi como U ° y J ° no dependian de los indices i y dy los coeficien-
tes de dHi % dRi+d tampoco dependen de los indices de suma, dado gque son
funciones de R; y H;+d' Ademds si en los dos Ultimos sumandos cambiamos
las variables de integracidn y conmutamos, tenemos que el coeficiente de
dR, y el de dHi son iguales y de signo contrario, y los designaremas

i+d

¥U; y al que corresponde a la integral de intercambic %7J. Podemos escri-

bir:
I I
= o 4+ Y, - 3
U'=uU"° +%U (dRi oR, L (4)
I I .
= o LY . —
Y J7= J7o 4+ y (ciRi dHi+d) (s)

. I I , , . ..
Los términos en U ® y J ° nos dan el Hamiltoniano de interaccidn
interatdmica que discutimos en la Secc. III. Los segundos términos de

(1v.4) y (1v.5) originan el Hamiltoniano de interaccidn electrdn—fondn.

H = (wu-7 J).m (aR -dR

3¢
el-f )e

i+d 1G 1& 1+d& i+d&

T, E
+ 5% U, £ (dR, ~dR #* .
VU g (R R, ) oeCietia, Cted, e (6)
Desarrollamos los desplazamientos dR en funcidn de los operadores

de creacidn y aniquilacidn de fonones bi y b . Los fonones cumplen la

k
estadistica de bosones, por lo que las reglas de conmutacidn de los bk
saon lés conocidas:
(6%,5%) = (5,5 ) = O (7)
BE.D ) o= f
(500 =% (70)

Supongamos, en el desarrollo, para una mayor simplicidad que trabaja-

mos con un metal puro (No hay dtomos diferentes en cada celda).



(19),

El desplazamiento dR se escribe, en funcidn de lus bﬁ y los b '

k
oy _ .?wM“Mh ‘:"S.:: {E . % lk.Rl
dR, = yfi/2n ky P (k’JA)fEE]'- (b—k.fbk,j) ° ()
¥ix (k)

Donde: &4 es el indice de las componentes del vector dRi

k es indice de estedo de ionones (pseudoimpulsos)

g " " de los modods de vibracidn de fonones

P (k,j} son las omponentes del vector de polarizacidn.

§ij(k) es la frecuencia de fonones en el modo j, de seudoimpul-
so k.

M es la masa atdmica del metal.

En lo gue sigue, ~ para una mayor simplicidad en el manejo de los in-

dices, la suma sobre j quedaré sobreentendida, y, en el producto escalar

del Hamiltoniano (6), la suma sobre el indice #{ queda también sobreenten-

dida,

De acuerdo a la férmula (8), podemos escribir:

L CHERS
g

s e ik.R1 ik.d
(dR?—dR;d) = 7N L §(k)_L_ (b)) L T )
YLK

Reemplazando en el Hamiltoniano (6), obtenemos:

L Al ;M‘:;“ e V[ iked
o1 (T U-gr J R/ 2 = p(k)??}mu (bk+b_k,(1 e ).
ok
ik,.Ri
¥* +*
*© ©ig%ig"i+de i+

k.d) ]

'T‘fﬂ' -
+ AQUR/2WN e p(K)_1 (b:ﬁ-b_k)(l-el

ik.Ai
* * 10)
© “igtig"i+d,-6"1+d,-6 (10)

Pasemos de la representacidn Ci a la ck.



Denominamos$

>
it
(VY

(U -0 N *%%75&?@‘

TN ATy

B =2 %U/N \EH/ZNM1

o(k) = p(k)AEL (k)

N

Entonces gueda:

Herp = A klk;§§;2d & C(k2+k4”k1"k3)(bzé+k4~kl-k3+bk3+kl-kz_ka)'
.(ei(ks—ka).d~ ei(kz—kl).d . ?
'Cﬁlackzacﬁagckas
+ 8 klk;t;ﬁAd e (1dem) .cﬁlackzgcﬁs’_gcka,_g (11)

tiende a cero:

Como es de esperar, cuando k .
fondn

Kk = k +k =k_-k
fondn 2 4 1 3

el Hamiltoniano electrén-fondén tiende a cero.

Nuestro cbjetivo es calcular la interaccidn magndn-fondn, por lo tan-
to guaremos,con este nuevo término de interaccidn electrdn-fondn, la
ecuacidn de movimiento para magnones.

Debemos obtener:

%*
(Hel—F'qu)

y este términc (sumado a la ecuacidn de movimiento para magnones obteni-

da en la secc. III) nis de la interaccidn magndn-fondn.

Para tener (H 1 F’Biq) calculemos los conmutadores siguientes:
elL—



HP Lk

(e

itk L1
1 Uky'E

&%k 6%k 1O, ]
g° 25 36 &' Ckrq1k;

T

g, k76!
g, >

pes

iy

£

Tk, k

£
A

1

( )

cH* c* C
k k k Kk k+g! ki
1G & 3’ = 4" a> K

+ 9
2

LY

Introducimos estos resultados en (H

secciones anteriores, la RPA y H-F,

“era,k
a, 4

ke
k+q, k.

R

c* c c* c
kot 'k 17k 1k
1" 2" 3t !

c*¥ c¥ cC c
k. Uk 1k 'k
1 37 St "

c¥* c¥*¥ c c
k+gl k_; k_j Kk i
g l' 21 gl

C
k &

Skt
q: ol L

c¥*
K3l (12)

e

5,

. C-)e
Ty ! kli

c¥ c

c
ki kgt ki

c¥ '
.
1

c¥*

: c, c
&,! kag k4; ki

~

c* c¥#*
ktq! Sk, 1% 1%
A Ky Rt Rl

% 1%

CE ,C
rql! ki
Ao Ky Yy

(13)

g* ); y usamos, como en las

el-f' kq

Tenemos:
(Hel F'Bz )= 2iA fi%d(sen(q'—q).g+sen(k'—q').d+sen(q—k').d).
-! 3¢ ¥*
Clama ) (b ¥ M g 1Bk,

ottt

+ 2LA£§STa(sen(k—k').d+sen

(k'=g').d+sen(q'-k).d).

~ V| 3 ) 3¢
.C(q k)(bq'—k+bk—q"nk';Ck+q!cq‘;
- —g! * #*

- 218, um. sen(q qYed C(a-q )(bq__c’ﬁb Cl'--rq)nk'ick+q'!cl<;
+ 2i8, * P (sen( '-k).d)c(q’ —Kw(bq' ALY q')nk'!cz+q!cq'g
+ 2iB(n -n )-ﬁzi (sen(k'+g'-k—~q).d+sen{k-k').d).

k+g! kj’'k'qg'd

.C(g-g')(b

) *

q -’ k'+q'! k" (14)

ag-q'
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Nuestro interés es construir una ecuacidn de movimiento del tipo:
i8*(q) = (H,B%(a)) = € B*(q)

Y, tal como definimos en (I1.2) es:
T . - ,
B#* =is @ B¥ = dm g o C
(a)=4 = ka = K Tk kgl ok

Multiplicamos (Iv.ld) por ak y sumamos sobrez k, para obtener la ecua
cidén de movimiento para magnanes

En el resultado redenominamos adecuadamente los indices a fin de poner
los productos de c¥*c en forma de operadores B¥.

Es, entonces:

,B* ) = 2iA st

Z - n\. r—g'). et .
kak(Hel—F e k'q'd(Sdn(q g'Y.csen(k'-g').d+sen(g-k').d)

.T_‘
bt @

.Cla-g')(s* +b ) *
(a=a*)( g-a' q'-q’ K Ok kek'1okegt 1k;
bt ¢

ZiAkngh(senk'.d+sen(rk'—q').d+senq',d).

+

1 et i ij *
Bla) (o 40_ ) R B BB

e |

+

g,
i d;& L - ]! 3* i ] $$ *
21Bk'q|d(sen(q g).d)c(g-q )(bq—q'+bq'—q’nk'; kakck+q'!ck;

- 3¢
‘g o
k' KoK k! kg

+

. }w v ') (%
ZlBkqud(Senq !djc(q J(Jql+b_q')n

+

<
Zinfafd(sen(k'+q'—q).d+sen(—k'.d))C(q—q').

-
Jb* 4 )

Yiia (n -n lc¥* o 15)
a-q" q'-g’ K k( k+q! Kj7 k#k'+g'! ktk'j (

J

De todos estos términos, sdlo el tercer sumando se puede escribir co-
mo producto de operadores de fonones con un aperador de magnones. Los res—
tantes implican procesos mds complejos de interaccidn electrdn-fondn, con
otros factores de normalizacidn. E1 tercer sumando se puede escribir en la

forma: oy :
iBn L {scn(a'=g) d)C(g-q' ) (¥~ 415 - ) B*(g") )
2iBn g [sen(a'-a) d)C(a-ar) (6] 45, ) B*(a)  (16)

E1l cuarta sumando cs de la misma forma que este, pero desgraciadamen-—

no se puade formar un operador B*(g).
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V. INTERACCTION MAGNON-FONON EN EL MODELO DE HEISENSERG

El Hamiltoniano de Heisenberg es:

Ho= =g 5. .5 (1)
T 1T Yi,i+d TitVidd

Suponiendo que J es la integral de intercambio, podemos dasarrcllar-—
o . de, s
la en forma similar a la secc. IV y tenemos un Hamiltoniano interaccidn

spin-fondn:

-

) s..S (2)

H = ~ 4 . i dR . ~dR
] id( i i+d? Pit7i+d

s—p

Escribimos los desplazamientos @R en funcidn de los bi y bk. La suma
saopre las componentes de los vectores del producto escalar queda sobreen-—
tendida para mayor comodidad en el manejo de indices.

ik«Ri ik.d

g oy
= - FUdh/ 2NV 4 * - .
H . Wddyh/ NMiﬁaC(k)(bk+b_k)e (1-e ) 8,48, 4 (3)

s-—-
Y escribimos los S, en funcidn de los operadores de creacidn y ani-
i

quilacidn de magnones. Para ell. aplicamos la transformacidn de Holstein-

().

Primakoff
4 4
+ . = 5
S =5, 4+i5. = (28)(1-a*a /25)%a .
Jodx Jy (28)°( J J/ ) J
- 1 2
S =8, -i8, = (258)¢ a*(1-a%*a /25)~
i Tdx T dy (25 J( j J/ ) (4)
S. =85 - a%ta
Jz
Y
e ¥ _ik.RJ
» = 1[N dm
ej /¥ e «
- (5)
s ik.Aj
a¥= 1/§N£i et ™ gx
: k
Entonces:
5.5 =85 +5 S +S S =
i i+d ix i+dx iy i+dy iz i+dz
4t - ==t
= = + 1 4 S (]
2(Sisi+d Sisi+d‘ Siz i+dz (€)

+ - .
Desarrcllandc § y S hasta el primer orden en B y B*, respectivamen-

te, obtenemos:



Ak

+ = ~ik.Rj
sj_ 2S/NLE,8 By
o (7)
-~ == ikW.RJ
= 25/N S 3*
sJ s/ — B
Y S.=S-1/N ’ ei(k_k')'HjB%a (8)
jz TR k k'

Entonces el Hamiltoniano magndn—-fondn serd (No considerando los térmi-

nos que no contienen operadores B, que no contribuirdn a la ecuacidn de

movimiento):
Llamamos Z =§FJS$%7E$EP
k.Rj ik.d
=— * Y.
Hmag_f Z/N Jkk k"dC(k)(b +b ) (1+e )
—-i(k'=k").Rj ik'. i(k'-k").Rj -ik".d
(e e Bina +e & BBy
s t_ien) s 1_en s
_el(k k").Rj B* 8.2 i(k'—k ,.(Rg+d)8* o ) (9)

Efectuando la suma indicada sobre j tenemos:

b i(k-g').d, ik.d
= =7 .. ¢ — 1) * - 4 }9 3
M ag—f de{dc( q J(bk_q'+bq'_k)(l e ) 8,8,
T i(k-g').dy -ik.d
Sy ' (b *
qu'dC(k—q )(bk_q'+bq'_k)(l ) B% 8,
+Z E:} C(k-q’)(b* +b . )(l_el(k"’CI') d)B* B
kqu k_qv ql_k q' Ik
+Z;§:*C(k-Q')(b* +b )(ei(q'—k) -1)B*,8B (10)
kq'd k-g' g'—k "k

Y calculando la gcuacidn de movimiento es:

1 ] 1
iB§=(Hmag . Bq Z jfC(q-q "Y(2isen(g'-q).c=2(1~e (a-a').d )cosq.d).
J(bx +b ) B¥ (11)
g-g' q'-q q
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VI. CONCLUSIONES

Escribamos los términos de interaccidn magndn-fondn de la ecuacidn
de movimiento de los B*(q), en el modelo de bandas (IV.1E) y en el mode-

lo de Heisenberg (V.11).

o

2u" 2 n /n Zopama)sen(a‘-a)a (0¥ +b ) 8%(a') (1v.16)

T i(a-a") 0

R ’WMZNM s -M:c( -g')(2isen(g'~q).d-2(1~e )cosg.d)q

(bé g +bq'_q) B*(q") (v.11)

Donde UI y JI eran, respectivamente, las integrales de Coulomb y
de intercambio interatdmicas.

Estas dos expresiones son idénticas en su forma y pueden compararse
debido a que los Hamiltonianos que las originan (IV.11l) y (Vv.10) implican
interacciones magndn-fondn iguzles. En efecto, ambos describen procesos

del tipo:
(bfk+bk) B*(k+q)8(q)

Que pueden representarse graficamente:

Aarreds fonones

e masms 2 MAGNONES

P
i [ 4 R“*- CS :"uﬁj‘r‘
i R A =
3 e S R o e
£ R E Y T"gf et
. 3 .
i jf I e
‘4}" d ‘15{ 1
i.'-.'" w1 .
S e, ,..,#
£ “, 5 Li
4 e I
P
3
f o, P w2 " <t ST c oy
H /] [ v OTs 4 PR §E Y &
e, 45 RA T e 7 it Lleng ] mind
n.l;{ L2 O B i .‘: 3 gﬁ? 1 ﬁ A T 3 ni o t % i
il 4':: 1
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Las diferencias entrs ambas expresiones surgen de los términos en
d, més complejo en el modelo localizado, pero que se pueden supcner del
mismo orden. E1 factor § (spin atdmica) que aparece en (V.11) se trans—
forma an n./N en el modelo de banda. Por razones de simetria deberia e-

i
xistir un término en n'/N. Pero como vimos en la seccidn IV este término
no puede escribirse como producto de operadores de fonones por 8*(q).
Tal vez pueda hacerse definiendo el operador B*(g) en otra forma.

La diferencia mds notable es% U yitJ en ambos términos. Por ejem-
plo si la integral de intercambio interatdmica es ula, la interaccidn
magndn-fondn no se altera, en &l modelo de banda, y vale cerc en el lo-
calizado (Como es de asperar, dado que se anule también el Hamiltonia-
nc de Heisenberg).

Las diferencias que puedan surgir en valores numéricos provendran
casi exclusivamente de la diferencia de valores entre%U yi#d, y tam-
bién del factor que depende de la estructura del cristal; pero el compaor-
tamiento fenomenoldgico del material es idéntico en ambos modelos. Para
una discusidn de este Ultimc aspecto puesde consultarse el articulo cita-

(13)

do de Kittel .

I MK
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